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ば精密な振動数や IR 強度の計算は困難である。また、VSCF が良い近似である事を前提に
している為 QDPT2 では精度が不足する。本研究では、基準座標を曲線座標に変換する事で
モード結合を小さくし、VSCF 波動関数を精密化する方法を開発した。また、開発した座標
による VSCF-CI 法や VQDPT2 法計算を行った。アンモニア（NH3）分子で応用計算行い、
従来の基準座標を用いた場合より高精度な結果が高速に得られることを示した。 
【方法】𝑁𝑁原子分子の基準座標𝑄𝑄𝑘𝑘は、原子の質量荷重座標{𝜌𝜌1, … , 𝜌𝜌3𝑁𝑁} = {√𝑚𝑚1𝑥𝑥1, … ,√𝑚𝑚𝑁𝑁𝑧𝑧𝑁𝑁}























る Decoupled coordinates（分離座標）𝑆𝑆𝑘𝑘を開発し，それに基づく VSCF 及び VCI,VQDPT2 計
算を行うプログラムを実装した。一般の次元において直交曲線座標を見つけることはそれ
自体が困難である。本研究では曲線座標のヤコビ行列の表式を(3)のように仮定し、基準座

























Xα = −Xα𝑇𝑇 , 




�(Δ𝑘𝑘𝑘𝑘 − Δ𝑘𝑘𝑘𝑘𝑇𝑇 )𝑗𝑗𝑖𝑖 + �Δ𝑖𝑖𝑘𝑘 + Δ𝑖𝑖𝑘𝑘𝑇𝑇 �𝑘𝑘
𝑗𝑗 − �Δ𝑗𝑗𝑘𝑘 + Δ𝑗𝑗𝑘𝑘𝑇𝑇 �𝑖𝑖


























+ Δ𝑗𝑗𝑖𝑖 𝑖𝑖𝑘𝑘 − Δ𝑖𝑖
𝑖𝑖







ただし、αは多重指標で、𝜔𝜔𝑖𝑖は i 番目のモードの調和振動数、Hα, J𝛽𝛽はそれぞれヘッセ行列と
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